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1．はじめに
　有機化合物分子の三次元的な構造を把握すること，
は，有機化学・物理化学では不可欠であるぽかりでな
く1・2｝，化学の基礎教育においても，分子の理解のため
の分子模型による教育は有効な手段の一つである3｝。
しかし後者において，少人数での演習なら立体的な分
子模型は役立つが，人数が多い場合は技術的に難しく
なる。
　一方，コソピュータの発達にともない，教育あるい
は分子設計の支援などを目的として，分子科学計算の
ソフトの開発が盛んになされている4・5㌔この中で，分
子講造表示のソフトとしては各原子の三次元座標デー
タが必要なもの助から，内部座標入力が可能（各原子の
相対的な距離や結合角がわかればよい）なもの7・S），そ
して分子力揚計算曾）によって座標計算ができるも
のiO・u〕　tEで，多数作成されている。
　特に最近，実験によらず，分子の立体溝造とエネル
ギーを，かなり精度よく推定できる分子力場計算プロ
グラムMM29｝のパソコン用が登場し（最初は大型計算
機用），世界中で利用され，精力的に求められた分子構
造座標データも公開されている。
　これらの成果，あるいはX線回折や各種分光法など
の実験的手法で得られたデータによって，パソコソ
ディスプレイに分子模型を表示し，さらに自由に回転
して見るということがかなり簡便にできるようになっ
た。その回転をマウスで操作し，アニメーションのよ
うに動かすことまで可能になり12｝，視覚的な理解がま
すます容易になりつつあるe文頭の問題が，パソコソ
CAIによって解決される可能性が生まれてきた。
　山本のプログラムCAMD－　1　fi】は簡単な原子の三次
元座標を入力して分子を描き，その後は登録した置換
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基を結合していくことで大きな分子模型を組み立てる
ことができるもので，パソコソ用としては比較的早く
供給され1帥，広く用いられている。しかし，小さな分子
と言えども，外部座標での入力しかできないのは不便
であったため，内部座標入力を可能にした上に，機能
を高めた改良版MISCが供給された帥。　CAMD－1で
は回転軸（X，Y，　Z軸や任意の結合軸など）と回転
の角度を入力して分子を回転していたのが，テソキー
で動画的に回転できるようになったほか，多重結合の
表示なども可能となった。
　ここでは，MISCのように大幅な改良ではないが，
CAMD－1に比較的短いプログラムを結合して，内部
座標での入力を可能にすることができたので報告す
る。内部座標を外部（直交）座標に変換するプログラ
ムは菊池14）によるものを利用し，画面に入力方法を図
示することで，マ“ユアルが無くとも使用できるよう
にした。またこのプログラムではダミー原子を配置し
ている点が，入力原子しか参照原子にできないMISC
に較べ操作しやすくなっている。
　さらに，CAMD一工では，分子模型（球棒模型の場合）
をプリンタに出力する場合，カラーコピー以外ではす
べての原子が黒く塗りつぶされてしまうので，白抜き
でもプリソトできるようにし，教材印刷用の原稿とし
ても利用できるようにした。
2．使用言語とプログラムの特徴
’現在の所属
　CAMD－1はNSB一日本語BASICで記述されてお
り，作老自身も述べている通りS），利用者が仕様変更し
やすくなっている。以下に示すプログラムをアXキー
セーブ（ファイル名はナリジナルのものと重複しない
ように）し，ナリジナルのプログラム（MAIN．　T－1；
ファイル名，プログラム内容は文献6め第1版第1刷
による）にMERGEした後，“MAIN．　T－1”として再
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lt・一ブするだけでよいように，行番号を
つけた。
　プログラムの特徴は前述の通りである
が，高分子の繰り返し単位の表示が可能
になるように，末端の原子の次に結合し
ていて，表示したくない原子の原子番号
を⑪で入力すると，分子模型の表示時に，
結合軸のみ表示する機能も付加した。
　このため，ナリジナルのデータ修正用
プログラム（DATA．　T－1）において，削
除する原子の原子番号をOから2に変更
するとよい（2400行の‘IFA＝G…｝を‘IFA
－2…’に変更して再セーブする）。
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3．使用方法
　起動後，最初のメ；ユーで分子裏示を
選ぶと，図1のように，オリジナルのモ
デル，モードの選択の他に，球棒分子模
型の原子表承を，塗りつぶしにするか空
白にするかの選択もするようになってい
る。
　分子データを入力するinputコマソド
を実行し，従来の外部座標だけによる入
力と，追加した内部座標入力のいずれか
を選択する。後者では，図2の入力画面
でわかるように，個々の原子について，
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　分子データ入力時の画面（内部座標での入力中の例）
外部座標入力，内部座標入力，対称性による入力の3
種類から選ぶことができる。それぞれ画面を参考に，
各入力方法で必要なデー一　Bを，質問に従って入力する。
なお，内部座標入力での参照原子は，各自の入力した
原子の他に，ダミー原子（O，－1，－2，－3と番号がつけ
てある。それぞれの配置は図2の通り）も用いること
ができるe
　入力する原子の順番はあくまで入力しやすいように
決める。すべての原子を入力し終わると，原点（x・y
・z＝O）にしたい原子の番号を聞いてくるので，置換基
にもLたい分子の場合，他の原子と結合する原子が原
点になるようにする。その後，置換基にする際不必要
な原子が，X軸上にくる（y＝z＝O）ように分子を回転
してから，printコマソドで原子座標値と結合情報を出
力すると，そのまま置換基データとして入力できる（不
要な原子と結合情報は除く）。
　なお，プリソタの機種によっては，分子模型の出力
時，綾横比がおかしくなる場合があるので，30220行の
Y
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がある。
　また，今回の変更では，MISCのように多重結合は表
示させなかったが，教材として出力した場合，受講者
自身に分子構造式と比較させ，二重結合，三重結合を
書き加えさせることが，かえって効果があるとも考え
る。
　本改変プログラムで作成した分子模型の例として，
セルロースの繰り返し単位を図3に示す。内部座標入
力の際は，セルロースの結晶構造をX線回折で詳細に
検討したsBlackwellら15・16，のセロピナースの分子
データを引用した。ただし，水酸基中の水素の向きや，
2つのピラノース環のなす角などは示されていないの
で，図が見やすいように決定した。これらは，分子力
場計算などでは求められるであろうが，実際の化合物
では調製条件や温度などでかなり変化することに注意
する必要がある。
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4．おわりに
　分子組み立てプログラムCAMD－1に若干のプログ
ラムを追加し，分子データの入力を容易にした上，空
白の球棒模型の出力を可能にして，教育用としての用
途を拡大させた。
　本プログラムで得られる分子模型と，有機概念図17〕
を併用することにより，高分子を含めた有機化合物の
「構造」と「物性」の理解が深まるものと思われる。1
二つの手法が互いの欠点を相補し，相乗効果があげら
れる。
　たとえぽ，有機概念図の弱点として，立体異性体の
違いが区別できないこと，表面などの局所的な構造や
動的な構造に適用しにくいこと，高分子の高次構造に
不向きなこと等があげられるが，分子模型図である程
度補うことができる。
　分子に含まれる原子団の種類と，分子の形態そのも
のの双方が，化合物の性質に反映することを考えれば，
当然のことであろう。
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